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В настоящей работе приводятся результаты численных исследований кинетики 
реакционно-диффузионных процессов с учетом неидеальности системы на основе 
разработанной нами ранее математической модели [1]. Дана оценка влияния параметров 
процесса на скорость перемещения фронта реакции V, поверхностную концентрацию 
продукта реакции Efr  и концентрацию компонента АS на границе раздела фаз с учетом 
неидеальности системы. Для неидеальной системы, в которой необходим учет 
межмолекулярного взаимодействия, использована зависимость коэффициента диффузии от 
концентрации компонента [2] и параметр AXw , учитывающий межмолекулярное 
взаимодействие: 
 ( )Xw21DD AXi −= , (1) 
 ( )[ ]XXAAAXAX 2w εεεκ +−= , (2) 
где D - коэффициент диффузии компонента в реальной системе; iD - коэффициент диффузии 
для идеальной системы; AXε , AAε , XXε  - энергии взаимодействия соответственно между 
молекулами реагентов A и X, A и A, X и X; κ - параметр, зависящий от модели жидкого 
состояния [2]. 
Численный эксперимент проведен для системы SO2 в растворе Na2SO3.  Для этих 
систем получены надежные экспериментальные данные многими исследователями [3]. 
Использованы адаптивные алгоритмы и достигнута сходимость расчета, что позволяет 
рассчитывать на достоверность полученных результатов. Диапазон исходных данных выбран 
достаточно широкий, основные данные взяты из работы [3], при этом время абсорбции 
ограничивается временем пребывания газовой и жидкой фаз в аппарате. Для каждого 
численного эксперимента проведены расчеты [1,4] с различными значениями следующих 
параметров: 
- парциального давления улавливаемого компонента в газовой фазе pА от 3.322⋅102 до 
14.322⋅102 Па ; 
- концентрации компонента В∞ в глубине слоя жидкости от 5.073  до  9.073 моль/м3;  
- коэффициента диффузии улавливаемого компонента DA от 2⋅10-9 до 14⋅10-9 м2/с; 
- коэффициента диффузии абсорбента DВ от 2.1⋅10-9 до 3.1⋅10-9 м2/с; 
- коэффициента диффузии продукта реакции DЕ от 2⋅10-9 до 5⋅10-9 м2/с; 
- константы Генри Н от 12  до 15  м3Па/моль; 
- коэффициента массоотдачи α от 0.6⋅10-5 до 1.34⋅10-5 моль/(м2 сПа).  
Дана оценка влияния параметров процесса на скорость перемещения фронта реакции. 
Нами была рассчитана скорость перемещения фронта  реакции V [1,4] , характерное время tp 
и глубина проникновения hp: 
 V=∆х/∆t, tp=t*+∆t1+∆t2, hp=∆x1+∆ x2  (3) 
Опишем кратко схему расчета скорости фронта на первой стадии процесса . 
Рассматриваем интервалы времени ∆t1, ∆t2 , в течение которых фронта  реакции 
перемещается по координатам  ∆х1, ∆х2. При этом контролируем начальное значение 
скорости фронта V1 таким образом,  , чтобы при изменении шага ∆х1 выполнялось условие: 
 V0<V1<V2. (4) 
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Наиболее принципиальным результатом численного эксперимента можно считать 
обнаружение того, что в начальный период времени на стадии процесса t>t* скорость 
перемещения фронта реакции быстро возрастает, но с некоторого момента эта скорость 
начинает уменьшаться и медленно стремится к нулю. По первому участку до момента t=tp, 
соответствующего максимальной скорости перемещения фронта реакции, была сделана оценка 
характерной глубины проникновения фронта  реакции [3], что невозможно сделать, используя 
другие известные модели этого процесса. Второй участок начинается от момента времени 
проникновения t=tp и известен из литературных источников: движение фронта реакции на этом 
участке хорошо описывается с помощью пленочной модели по закону V≈ t/1 . 
По расчетам видно, что с возрастанием параметра w от 0 до 0,05 скорость 
перемещения фронта реакции практически не изменяется на первом участке, и падает на 
втором участке. С возрастанием параметра w от 0 до 0,05 и коэффициента диффузии 
активного компонента DВ скорость перемещения фронта реакции падает на первом и втором 
участках. С возрастанием параметра w от 0 до 0,05 и уменьшением коэффициента диффузии 
улавливаемого компонента DА скорость перемещения фронта реакции также падает на 
первом и втором участках. 
Получена также оценка влияния параметров процесса на поверхностную 
концентрацию продукта реакции Efr. Были рассчитаны концентрации компонента Е на 
поверхности фронта реакции через интервалы времени ∆tj. Численный эксперимент показал, 
что в начальный момент времени поверхностная концентрация продукта реакции имеет 
максимальное значение, а затем с течением времени медленно уменьшается до нуля. Расчеты 
показали, что для w от 0 до 0,01 поверхностная концентрация продукта реакции практически 
не меняется, а для w начиная с 0,03 уменьшается. 
Были рассчитаны концентрации улавливаемого компонента А на всем временном 
диапазоне на межфазной границе при Х=0. В результате численного эксперимента была 
выделена первая стадия процесса хемосорбции с движущимся фронтом реакции, когда 
концентрация компонента А на границе раздела фаз быстро возрастает. Затем рост 
концентрации улавливаемого компонента на границе раздела фаз практически прекращается, 
что соответствует установлению равновесной концентрации. Расчеты показали, что с 
возрастанием параметра w от 0 до 0,05 концентрация компонента А на границе раздела фаз 
практически не изменяется. Изменения концентрации компонента А на границе раздела фаз 
заметны при возрастании парциального давления улавливаемого компонента в газовой фазе 
pА и коэффициента диффузии улавливаемого компонента DА, при этом концентрация 
компонента А на границе раздела фаз уменьшаются. 
Таким образом, можно сделать вывод, что неидеальность системы сказывается, 
начиная со значений параметра w = 0.001 т.е., уже при достаточно малых значениях w 
неидеальность необходимо учитывать при расчете абсорбции, сопровождающейся быстрой 
химической реакцией. 
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